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MnAsの結晶樵達は高温では NiAs型であるが温度を下げてゆくと Tt=398Kで MnP型に変り､Tc=318Kで



























NiAsでは低温まで磁気配列は観測されていない｡また結晶構造は FeAsは MnP型雄途をとり､CoAsは 1250K
以下で NiAs型から MnP型に変る｡NiAsは全温度領域で NiAs型構造を保つ｡CoAs,FeAsの常磁性帯磁率の測




子帯構造の計算を MnP型練達の CoAsと FeAsに対して行った｡その結果によれば FeAsと CoAs共にフェル
ミ･レベルは状態密度のおちこんだところにきている｡スピンのゆちぎの理論によって､状態密度の特徴を取
り入れることによって常も性帯磁率の温度変化の異常が説明できるかどうかを調べることが今後の課題である.
4.種々の NiAs型化合物における電子格子相互作用と横造相転移
NiAs型化合物の特色のひとつは NiAs型から MnP型への横道変化で､構造相転移と磁性の絡みあいも重要で
ある｡我々は数年来､強結合近似で求めた電子状態と電子格子相互作用に基づく横道相転移の微視的理論を展
開してきた.この理論を層状遷移金属ダイカルコゲナイド lT-TiSe2や 2日･TaSe2などに適用して成功を収め､
電子格子相互作用の波数依存性と変形のモード依存性の重要性を強調してきた.NjAs型化合物に対しても同じ
ような立場で､ただし電子状態としては APV法で求めた非磁性状態のバンドを用いて構造相転移の理論を進
めている.これは全くパラメーターを含まない第-原理からの微視的理論である. NiAs型から MnP型への構
造相転移が VS,MnAs,CrAsでは起こるのに､ TiSe,MnSb,CrSbでは起こらないのはなぜかという点に注目
し､変形の起こり易さを決める重要な要因は､電子格子相互作用係数の波数依存性とフェルミ･レベル近傍の
バンドの振る舞いであることを明らかにした.FeAs,CoAs,NiAsについての考察は今後の課題である｡
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